Abstract : We g i v e a p r e s c r i p t i o n f o r use o f r e l a t i v i s t i c S -m a t r i x c a l c u l a t i o n s i n t h e p r e d i c t i o n o f x -r a y s c a t t e r i n g n e a r t h e K -s h e l l p h o t o i o n i z a t i o n t h r e s h o l d . The e n e r g y s c a l e i s s h i f t e d s o t h a t t h e t h r e s h o l d e n e r g y a g r e e s w i t h e x p e r i m e n t . P r e d i c t i o n s f o r f o r w a r da n g l e s c a t t e r i n g a r e i n agreement w i t h t h o s e f r o m p h o t o e f f e c t d a t a and d i s p e r s i o n r e l a t i o n s , once t h e l a t t e r u t i l i z e more n e a r l y c o r r e c t r e l a t i v i s t i c r e s u l t s f o r t h e f o r w a r d -a n g l e h i g h -e n e r g y l i m i t . Under t h e same c o n d i t i o n s , agreement i s o b t a i n e d f o r s c a t t e r i n g a t f
i n i t e a n g l e s , when t h e anomalous a m p l i t u d e s a r e t a k e n a s a n g l e i n d e p e n d e n t I n t h e d i s p e r s i o n -r e l a t i o n -b a s e d a p p r o a c h .
Some t i m e ago we d e v e l o p e d a r e l a t i v i s t i c s e c o n d -o r d e r S -m a t r i x code
f o r t h e c a l c u l a t i o n o f R a y l e i g h s c a t t e r i n g i n i n d e p e n d e n t -p a r t i c l e a p p r o x i m a t i o n (IPA) w i t h s e l f -c o n s i s t e n t c e n t r a l p o t e n t i a l s [I] . The work was o r i g i n a l l y aimed a t t h e s o f t ?-ray regime, and good agreement h a s g e n e r a l l y been f o u n d i n a s e r i e s o f e x t e n s i v e c o m p a r i s o n s w i t h ava i l a b l e e x p e r i m e n t s [2] . We have s u b s e q u e n t l y worked t o a p p l y t h i s code t o t h e c a l c u l a t i o n o f x -r a y s c a t t e r i n g by i s o l a t e d atoms and i o n s .
Here o r w a r d -a n g l e s c a t t e r i n g and f o r l a r g e a n g l e s .
The s i t u a t i o n may be c o n t r a s t e d w i t h p h o t o i o n i z a t i o n , f o r w h i c h i n n e r -s h e l l c r o s s s e c t i o n s a r e more s l o w l y v a r y i n g above t h r e s h o l d , and s o , n o t s t r o n g l y s e n s i t i v e t o t h e p h o t o i o n i z a t i o n e n e r g y .
By c o n t r a s t i n s c a t t e r i n g , an e r r o r i n edge ( t h r e s h o l d ) p o s i t i o n l e a d s t o a s u b s t a n t i a l e r r o r i n c r o s s s e c t i o n .
D i f f e r e n t I P A models g i v e d i f f e r e n t t h r e s h o l d e n e r g i e s , a l s o d i f f e r e n t from e x p e r i m e n t , and y e t agreement w i t h e x p e r i m e n t a l t h r e s h o l d energy i s n o t n e c e s s a r i l y t h e p r i m a r y c r i t e r a f o r t h e d e s i r a b i l i t y o f a g i v e n I P A model. I n d e e d , e i g e n v a l u e e n e r g i e s a r e n o t g e n e r a l l y t o be i d e n t i f i e d w i t h b i n d i n g e n e r g i e s , and i n c l u s i o n o f t h e c o r r e l a t i o n s w i l l y i e l d r e s u l t s f r o m d i f f e r e n t models w h i c h t e n d t o merge. T h i s l e a d s t o t h e c o n c e p t o f s h i f t i n g and r e s c a l i n g t h e e n e r g i e s o f d i f f e r e n t IPA models t o make t h e i r t r a n s i t i o n e n e r g i e s ( s i n g u l a r i t i e s ) c o i n c i d e .
W h i l e one i s a t it, one can a l s o make t h o s e s i n g u l a r i t i e s c o i n c i d e w i t h e x p e r i m e n t . W e acknowledge t h a t s h i f t i n g a l g o r i t h m s a r e ambiguous, b u t h e r e we s h a l l be w o r k i n g c l o s e enough t o t h e K edge t h a t such u n c e r t a i n t i e s a r e n o t s e r i o u s .
Our p u r p o s e h e r e i s t o ask t o w h a t e x t e n t t h e r e s u l t s o f s u c h
W e i l l u s t r a t e i n t h e l e f t -h a n d p a n e l o f F i g . 2 u n s h i f t e d p r e d i c t i o n s f o r f o r w a r d -a n g l e s c a t t e r i n g f r o m neon i n s e v e r a l IPA models. The d i f f e r e n c e s a r e s u b s t a n t i a l , t h o u g h t h e c u r v e s t e n d t o merge f a r above t h r e s h o l d .
I n t h e r i g h t -h a n d p a n e l o f F i g .
n t a l ) p h o t o i o n i z a t i o n t h r e s h o l d .
We now observe a much g r e a t e r c o i n c i d e n c e o f a l l t h e c u r v e s , w i t h c l o s e agreement more t h a n 100 eV above t h r e s h o l d and n o t more t h a n 20% d i f f e r e n c e s among r e a l i s t i c a l t e r n a t i v e s even c l o s e r t o t h r e s h o l d .
F o r h i g h e r -Z elements i t appears t h a t t h e s i t u a t i o n i s even more f a v o r a b l e , b o t h r e f l e c t i n g s m a l l e r r e l a t i v e e f f e c t s due t o t h e c o n t r i b u t i o n s o f many more e l e c t r o n s o f unchanging a m p l i t u d e s t h r o u g h t h e resonance r e g i o n and perhaps a decreased s e n s i t i v i t y o f t h e K -s h e l l a m p l i t u d e s t o model. I n t h e l i g h t -Z case we have a l s o f o u n d a s i m i l a r s e n s i t i v i t y t o models which, r a t h e r t h a n v a r y i n g l o c a l exchange, v a r y t h e d i s t r i b u t i o n o f e l e c t r o n s a t t h e edge o f t h e atom ( t h e a t o m i c e n v i r o n m e n t ) .

How such p r e d i c t i o n s compare w i t h t h e s e now i n use i s i l l u s t r a t e d i n F i g . 3 .
The p r e d i c t i o n s o f Cromer and Liberman [3] and Henke e t a l .
[4] a r e based on p h o t o e f f e c t c a l c u l a t i o n s , c u t a t t h e e x p e r i m e n t a l t h r e s h o l d energy, and i n s e r t e d i n a d i s p e r s i o n -r e l a t i o n c a l c u l a t i o n o f t h e r e a l s c a t t e r i n g a m p l i t u d e . The approach n e g l e c t s t h e c o n t r i b u t i o n o f bound-bound t r a n s i t i o n s to t h e d i s p e r s i o n r e l a t i o n [ 5 ] . However, i n most s i t u a t i o n s , t h e more s e r i o u s problem i s t h e f a i l u r e t o c o r r e c t l y e s t i m a t e t h e magnitude o f t h e r e l a t i v i s t i c c o r r e c t i o n r e s u l t i n g because t h e high-energy l i m i t o f f o r w a r d -a n g l e s c a t t e r i n g
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Comparison o f e n e r g y -s h i f t w i t h e n e r g y -c u t p r e d i c t i o n s .
( w h i c h e n t e r s t h e d i s p e r s i o n r e l a t i o n ) i s n o t p r e c i s e l y g i v e n by t h e number o f a t o m i c e l e c t r o n s .
We s e e f r o m F i g . 3 t h a t t h e r e i s good agreement between o u r e n e r g y -s h i f t e d S -m a t r i x c a l c u l a t i o n s and t h e r e s u l t s o f Cromer'and L i berman, and Henke e t a l . , r e c a l c u l a t e d t o i n c l u d e t h e c o n s t a n t s h i f t c o m i n g f r o m t h e r e l a t i v i s t i c h i g h -e n e r g y l i m i t .
We c o u l d n o t a c h i e v e t h i s agreement w i t h o u t e n e r g y s h i f t i n g , and i t i s c l e a r f r o m t h e r i g h t -h a n d p a n e l o f F i g . 3 t h a t t h e r e l a t i v i s t i c c o r r e c t i o n t o t h e d i s p e r s i o n r e l a t i o n must be i n c l u d e d i n high-Z e l e m e n t s [ 6 , 7 ] .
We may a l s o ask a b o u t t h e c o m p a r i s o n o f p r e d i c t i o n s a t o t h e r a n g l e s . The S -m a t r i x p r e d i c t i o n s f o r a l l a n g l e s a r e d e t e r m i n e d f r o m t h e p r e s c r i p t i o n s d e s c r i b e d above f o r t h e f o r w a r d a n g l e . T h i s i s n o t t r u e f o r t h e c o r r e s p o n d i n g d a t a o f Cromer and L i b e r m a n and Henke e t a l . , s i n c e o n l y f o r w a r d -a n g l e d i s p e r s i o n r e l a t i o n s a r e a v a i l a b l e . The a n g u l a r dependence o f t h e n o n r e l a t i v i s t i c h i g h -e n e r g y f o r w a r d -a n g l e a m p l i t u d e i s g i v e n b y t h e f o r m f a c t o r ; t h e c o r r e s p o n d i n g r e l a t i v i s t i c s t a t e m e n t uses t h e m o d i f i e d f o r m f a c t o r [ 8 ] .
T h e r e was u n c e r t a i n t y a b o u t t h e a n g u l a r dependence o f t h e anomalous s c a t t e r i n g f a c t o r s , b u t b o t h o u r work and arguments o f o t h e r s i n d i c a t e t h a t i t i s b e t t e r t o t a k e t h e s e f a c t o r s a s a n g l e i n d e p e n d e n t t h a n t o model t h e a n g l e dependence w i t h f o r m f a c t o r s .
U n d e r t h e s e c o n d i t i o n s , t h e t w o approaches g i v e s i m i l a r p r e d i c t i o n s ; i t s h o u l d be n o t e d t h a t t h e c o r r e c t r e l a t i v i s t i c h i g
h -e n e r g y l i m i t becomes more i m p o r t a n t a s t h e d r o p i n f o r m f a c t o r makes t h e r e m a i n i n g a n g l e -i n d e p e n d e n t anomalous a m p l i t u d e more i m p o r t a n t . Agreement w i t h r e c e n t e x p e r i m e n t s [9] 
i s f a i r l y good, t h o u g h t h e s e may n o t b e c l o s e enough t o t h r e s h o l d t o p r o v i d e a s e v e r e t e s t .
One r e c e n t e x p e r i m e n t b y Kane e t a l . ,
w h i c h i s c l o s e t o t h r e s h o l d i n a s i t u a t i o n where t h e c r o s s s e c t i o n i s r a p i d l y v a r y i n g o w i n g t o c a n c e l l a t i o n between f o r m -f a c t o r and anomalous c o n t r i b u t i o n s t o t h e a m p l i t u d e , i s hampered b y an u n c e r t a i n t y i n e n e r g y o f 7 -r a y s o u r c e w h i c h b r a c k e t s t h e p o s i t i o n o f t h e p h o t o i o n i z a t i o n t h r e s h o l d .
